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Deposition I Mixing 
-20ト 2-6- c1バ5
Fluence = 4.0 x 1016 carbons/cm 
Substrate 
。 2 
Incident Energy (ke VI carbon) 
3 
Etching 





Studio 6.1および 7.0の第一原理計算コードCASTEPを用いた．図 1に初期状態のシリコン結晶（100）及び入
射分子の配置を示す．シリコン結品は単位格子2x2x2.75セルとし，真空層として2.5nrnを作成した.C12H2s分
子に基板表面に垂直に入射する方向の初速度を与え，シリコン表面とC3HsおよびC12H2s分子の衝突のシミュ
レーションを行った．初速度は，炭素原子 1個当たりの入射エネルギーが 50eVの場合に相当する 25.8





図3にSi表面に入射した時点から 72fs経過後の C3Hs分子および 125fs経過後の C12H2s分子のシミュレー









(a) C3H8 (70 fs 後） (b) C12H26 (125色後）
図3：入射開始から（a)70 fs後の C3Hs分子および（b)l25fs後の C12H2s分子の分子動力学計算結果
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